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に移り、スーパーコンピュータ SX シリーズにおいても、コンパイラは f90(または
sxf90)を使用することが推奨されるようになっている。この FORTRAN90 は
FORTRAN77と比べて、配列式が使えるという点で非常に便利である。例えば、図 1
図 1  FORTRAN90における配列式の記述 
FORTRAN77 FORTRAN90 
INTERGER,PARAMETER :: N=1000 



















REAL(8),DIMENSION(1:81,-16:15,0:3,0:7) :: AR,AI 
REAL(8),DIMENSION(1:81,-16:15,-16:15) :: R,I 
DO J=0,7 
  AR(:,:,0,J)= R(:,-16+J)+R(:,:,-8+J)+R(:,:,J)+R(:,:,8+J)
  AR(:,:,1,J)=-R(:,-16+J)-I(:,:,-8+J)+R(:,:,J)+I(:,:,8+J)






REAL(8),DIMENSION(1:81,-16:15,0:3,0:7) :: AR,AI 
REAL(8),DIMENSION(1:81,-16:15,-16:15) :: R,I 
DO J=0,3 
  R(:,:,-8+J)= AR(:, ,J,0)+AR(:,:,J 4)-AR(:,:,J,2)-AR(:,:,J,6)
  R(:,:,-4+J)= AR(:, ,J,0)-AR(:,:,J 4)-AI(:,:,J,2)+AI(:,:,J,6)
  R(:,:,   J)= AR(:, ,J,0)+AR(:,:,J 4)+AR(:,:,J,2)+AR(:,:,J,6)










REAL(8),DIMENSION(1:81,-16:15,0:3,0:7) :: AR,AI 
REAL(8),DIMENSION(1:81,-16:15,-16:15) :: R,I 
DO J=0,7 
DO K=1,2592 
  AR(K,-16,0,J)= R(K,-16,-16+J)+R(K,-16,-8+J)+R(K,-16,J)+R(K,-16,8+J) 
※ 「一重ルー プ化」法は、配列の最初の二つ以上の次元を処理するために入れ子になっている複数の DOループを一体化して
取り扱う方法のことである。ベクトル長が長くなり効率が上がるため Fortranにおける最適化の手法として一般的に使われ
ている。配列変数が記憶領域に割り付けられる際に第一添字、第二添字の順に配置される Fortranの特性を利用している。 
  AR(K,-16,1,J)=-R(K,-16,-16+J)-I(K,-16,-8+J)+R(K,-16,J)+I(K,-16,8+J) 
  AR(K,-16,2,J)= R(K,-16,-16+J)-R(K,-16,-8+J)+R(K,-16,J)-R(K,-16,8+J) 




REAL(8),DIMENSION(1:81,-16:15,0:3,0:7) :: AR,AI 
REAL(8),DIMENSION(1:81,-16:15,-16:15) :: R,I 
DO J=0,3 
DO K=1,2592 
  R(K,-16,-8+J)= AR(K,-16,J,0)+AR(K,-16,J,4)-AR(K,-16,J,2)-AR(K,-16,J,6) 
  R(K,-16,-4+J)= AR(K,-16,J,0)-AR(K,-16,J,4)-AI(K,-16,J,2)+AI(K,-16,J,6) 
  R(K,-16,   J)= AR(K,-16,J,0)+AR(K,-16,J,4)+AR(K,-16,J,2)+AR(K,-16,J,6) 

























特性が生じる (例 :トンネル伝導現 
 
図 2 ナノワイヤーにおける電気伝導 
 
 図 3 Naナノ


























h: プランク定数)を量子化単位として、6G0, 5G0, 3G0, 1G0と量子
に量子化コンダクタンス 4G0,2G0が現れないという消滅則をも見出
の実験事実に対して、図 3に示すナトリウムナノワイヤーモデルを
ヤーの長さ(N: ナノワイヤーに含まれる Na 原子数)に対するコンダ



































































も陰極表面近傍に存在している。そこで、水素終端化 Si(001)表面に 2個の H2O分子
と 1個の H原子を配置してシミュレーションを行った 10)。図 6(a)(b)に、初期状態と



























































によって OHが生成され、生成された OHが Si表面原子と結合し、1本のバックボ
ンドを切断することがわかった。 






















図 7 触媒材料を利用した加工法の概念（被加工材料が陰極の場合） 
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